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　プロトン（水素イオン）伝導性は固体電解質の基本性能で、固体高分子型燃料電池などの性能を大き
く左右する。プロトン伝導度を測定するには、試作した電解質材料を実験で確かめることとなり、数ヶ
月という長い期間を必要としていた。三菱電機株式会社は2005 年11月10日、プロトン伝導度を短
時間で正確に予測できるシミュレーションソフトの開発に世界で初めて成功したと発表した。膨大な計算
時間を必要とする従来の分子軌道法ではなく、独自の局在化分子軌道法を採用した結果、従来の100
分の1以下の時間でシミュレーションできるようになった。今回開発されたシミュレーションソフトで、
代表的なフッ素系電解質材料のプロトン伝導度と湿度依存性についてのシミュレーションを行ったところ、
計算結果と実験値が良い一致を示していることが確認できた。このシミュレーション技術は化学的安定性
も評価できるため、固体電解質材料の開発に有効なツールになると考えられる。また、磁性体や半導体
への応用も可能である。
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　固体高分子型燃料電池で使われる高分子電解質
膜は、電池性能を左右する材料であり、基本的性
能としてプロトン（水素イオン）伝導性、耐熱性、
低加湿作動、耐久性などが要求される。高分子電
解質として代表的なものはフッ素系樹脂であるが、
今後、さらに高性能化や低コスト化を目指して芳
香族炭化水素高分子にスルホン酸基などを導入し
た材料なども開発が進められている。基本性能で
あるプロトン伝導性評価は、これまでは電解質材
料を試作して実験で確かめる方法が採られており、
数ヶ月を要していた。
　三菱電機株式会社は、2005 年 11 月 10 日、分子
内の電子モデルを独自に工夫し、世界で初めて固
体高分子電解質のプロトンの伝導度を精度よく、
かつ極めて短時間で計算できる高速シミュレーシ
ョンソフトを開発したと発表した。
　従来、プロトン移動のシミュレーションを行う
場合には、分子内のポテンシャルを計算する分子
軌道法①を用い、分子内の電子が全て動き易い（非
局在化電子）と仮定して計算していたが、この方
法では膨大な計算時間を必要とする。今回の研究
では、動きにくい電子（局在化電子）をひとつの
基準とし、電子の動きに応じて柔軟に対応できる
電子モデルを用い、独自に開発した新しい局在化
分子軌道法を提案した。この方法により、プロト
ンの移動によって変化する電子の動きとポテンシ
ャルを適切かつ効率よくシミュレーションするこ
とができるようになった。
　開発したシミュレーションソフトを用い、固体
高分子電解質膜材料として代表的なフッ素系高分
子において、湿度０～ 100％の範囲でシミュレー
ション値と実験値が非常に良く一致していること
が確認できた（図参照）。このシミュレーション
を従来方法で行おうとすると、クロック周波数が
3.4GHzのプロセッサーを用いても555日かかるが、
今回のシミュレーションソフトでは４日で結果を
得ることができる。この結果は、11月 16日の「第
46回電池討論会」（主催：電気化学会電池技術委員
会）でも発表された。
　クリーンエネルギーとして期待される固体高分
子型燃料電池は、高出力密度かつ低温作動できる
ことから、電気自動車、家庭用燃料電池などの応
用に向けて、国家プロジェトとしても開発が進め
られている。このシミュレーション技術では化学
的安定性も評価できるため、今後の固体電解質材
料開発を加速する有効なツールになる。また、こ
のシミュレーション技術は希土類元素を含む磁性
体でも有効であることが確かめられており、さら
には半導体へも応用しうる。
① 分子軌道法：分子内の電子状態を求める方法で、原子軌
道の考えを適用して分子全体に分子軌道があって個々の
電子の振る舞いがその分子軌道関数で記述されるとする
方法であり、量子化学分野では成果を上げている。
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